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Chemometrics Approach For Species Identification of Pinus densiflora 
Sieb. et Zucc. and Pinus densiflora for. erecta Uyeki1
- Species Classification Using Near-Infrared Spectroscopy in combination 
with Multivariate Analysis -
Sung-Wook Hwang2⋅Won-Hee Lee2,†⋅Yoshiki Horikawa2⋅Junji Sugiyama3,†
요  약
소나무와 금강송의 수종 분류를 위해 근적외선(NIR) 분광법과 주성분분석(PCA) 및 부분최소자승법 판별분석
(PLS-DA)을 결합하여 수종 분류 모델을 설계하였다. 측정된 모든 NIR 스펙트럼을 이용하여 PCA를 실시한 결과 소나
무와 금강송의 수종 분류는 불가능하였다. 그러나 2차 미분된 스펙트럼을 이용하여 시험편의 단면과 심⋅변재 구분에 
따른 수종 분류에서는 변재부에서 수종 분류가 가능하였으며, 특히 방사단면의 변재에서는 명확하게 수종이 분류되었
다. 그리고 개발된 PLS-DA 예측 모델을 통해 명확한 수종 분류가 가능하였다. 2차 미분으로 전처리된 스펙트럼을 이
용하였을 때 가장 좋은 분류 결과 얻을 수 있었다. 2차 미분 스펙트럼을 이용한 예측 모델은 100%의 분류 정확도를
나타내었으며, 예측 모델의 Rp
2 값은 0.86, RMSEP는 0.38로 나타났다. 전처리하지 않은 스펙트럼과 2차 미분 스펙트
럼을 이용한 예측 모델의 신뢰도는 유사하였다. 근적외선 분광법과 부분최소자승법 판별분석을 결합한 수종 분류 모델
은 소나무와 금강송의 분류에 적합하였다. 
ABSTRACT
A model was designed to identify wood species between Pinus densiflora for. erecta Uyeki and Pinus densiflora
Sieb. et Zucc. using the near-infrared (NIR) spectroscopy in combination with principal component analysis (PCA)
and partial least square discriminant analysis (PLS-DA). In the PCA using all of the spectra, Pinus densiflora for.
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1. 서  론
목재를 연구하는데 있어 수종 식별은 가장 기초적
이면서도 중요한 분야이다. 목재는 수종에 따라 조직
구조가 서로 다르며, 조직구조가 다르면 그 목재의 
성질 또한 달라지기 때문에 목재산업 전반에 걸쳐 
중요한 역할을 한다. 뿐만 아니라 수종 식별은 목재 
문화재 연구분야에서도 기여하는 바가 매우 크다. 가
장 일반적인 수종 식별법은 목재 샘플의 절편을 채
취하여 해부학적 특징을 현미경으로 관찰하는 현미
경 관찰법에 의해 수행된다. 현미경 관찰에 의한 수
종 식별은 가장 정확한 방법임에도 불구하고 해부학
적 특성이 동일한 유사 수종의 식별은 곤란하다는 
한계가 있다. 식별이 곤란한 수종의 일반적인 예로 
국내산 소나무와 금강송을 들 수 있다. 소나무는 대
표적인 국산 침엽수종으로서 한반도 전역에 고루 분
포하며, 금강송은 국산 소나무의 지역품종으로서 금
강산으로부터 태백산맥을 따라 강원도와 경북 북부
지방에 자생하는 소나무 중 수간이 곧고 형질이 좋
은 소나무를 말한다. 예로부터 금강송은 궁궐의 건축
재 및 관재 등 특수 목적으로 사용되었던 소중한 목
재 자원이다. 그러나 일반적인 소나무(육송)와 금강
송은 해부학적 특성이 동일하여 전통적인 현미경 관
찰법으로는 수종 식별이 불가능하다.
수종 식별이 곤란한 유사수종을 구분하기 위해 화
학계량학(chemometrics)을 이용한 연구가 진행되고 
있다. 화학계량학은 다양한 분석화학 데이터에서 원
하는 정보를 도출하여 분석을 가능하게 하는 통계적 
알고리즘을 총칭하는 것으로써 주로 다변량분석
(multivariate analysis) 기법이 이용된다. 근적외선
(NIR) 분광법을 다변량분석(multivariate analysis)과 
결합하여 이용할 경우 목재의 수종 분류가 가능할 
수 있다. 다변량분석은 단일변량분석과 대조되는 개
념으로 여러 변수의 관계성을 동시에 고려하여 분석
하는 통계적 기법이다(Yang, 2006). NIR 분광법과 
다변량분석을 이용한 수종 분류 과정은 먼저 NIR 스
펙트럼을 수집한 후 스펙트럼 전처리를 실시하고 주
성분분석(PCA, principal component analysis), 부분
최소자승법(PLS, partial least square), SIMCA (soft 
independent modelling of class analogy) 등 용도에 
적합한 다변량분석 기법을 이용하여 수종 분류를 실
시하게 된다. 다변량분석 기법 중 PCA가 X 공간상
의 분산을 최대로 설명할 수 있는 성분을 구하는 것
이라면, PLS는 X와 Y 공간상의 분산을 설명하는 성
분을 도출할 때 종속변수 Y와의 상관관계를 고려하
여 가중치를 계산하는 반복과정을 통해 잠재변수를 
도출하게 된다는 것이 가장 큰 차이점이다. 데이터의 
규모가 큰 경우에는 PLS가 PCA보다 예측력이 높고 
노이즈 제거 효과도 우수하다(Lee et al., 2014).
국내에서는 화학계량학적 방법을 이용하여 목재의 
물리적 성질을 예측하기 위한 모델 개발 연구가 수
행된 바 있다. Eom et al. (2010)은 수학적 전처리를 
실시한 NIR 스펙트럼과 회귀분석을 결합하여 목재
의 표면함수율 예측이 가능하다는 것을 확인하였으
며, Chang et al. (2015)은 낙엽송 목분의 함수율 예
측에 NIR 분광법을 적용하여 신뢰성 높은 예측 모델
erecta Uyeki and Pinus densiflora Sieb. et Zucc. could not be classified. In the PCA using the spectrum that has
been measured in sapwood, however, Pinus densiflora for. erecta Uyeki and Pinus densiflora Sieb. et Zucc. could be
identified. In particular, it was clearly classified by sapwood in radial section. And more, these two species could be 
perfectly identified using PLS-DA prediction model. The best performance in species identification was obtained when
the second derivative spectra was used; the prediction accuracy was 100%. For prediction model, the Rp
2 value was 
0.86 and the RMSEP was 0.38 in second derivative spectra. It was verified that the model designed by NIR spectro-
scopy with PLS-DA is suitable for species identification between Pinus densiflora for. erecta Uyeki and Pinus densi-
flora Sieb. et Zucc.
Keywords : wood identification, near-infrared spectroscopy, principal component analysis, partial least square dis-
criminant analysis, Pinus densiflora for. erecta Uyeki, Pinus densiflora Sieb. et Zucc.
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을 개발하였다. 그리고 Yang et al. (2015)은 NIR 분
광법과 PLS 회귀(Partial least squares regression)를 
결합하여 섬유포화점 이하에서 국산 침엽수 및 백합
나무의 함수율 예측모델을 개발하였다.
화학계량학적 방법을 이용한 수종분류에 대한 연
구는 주로 국외에서 진행되어 왔다. Lewis et al. 
(1994)은 NIR-FTR 분광법과 뉴럴 컴퓨팅(neural 
computing)을 결합하여 목재의 수종 분류를 연구하
였으며, Antti et al. (1996)은 NIR 분광법과 PLS 모
델을 통해 3가지 수종(Swedish pine, Swedish spruce, 
Polish pine)이 혼재된 목재칩의 분류 가능성을 연구
하였다. 그리고 Brunner et al. (1996)은 NIR 분광
법과 군집분석(cluster analysis)을 이용하여 12가지 
수종을 구분하는 것이 가능하다고 보고하였다. 
Schimleck et al. (2000)은 유칼리나무의 NIR 스펙트
럼과 PCA를 이용하여 수종 및 원산지 판별에 대한 
연구를 소개하였다. Tsuchikawa et al. (2003a; 
2003b)은 NIR 스펙트럼과 마할라노비스의 범거리
(Mahalanobis’s generalized distance)를 결합하여 목
재의 비파괴적 수종 판별법을 보고한 바 있다. 
Gierlinger et al. (2004)은 FT-NIR 스펙트럼 측정과 
군집분석의 계통도(dendrogram)를 결합한 PCA를 통
해 잎갈나무속 수종의 분류를 시도하였으며, SIMCA 
(soft independent modelling of class analogy)를 이용
하여 수종의 분류 및 차이를 연구하였다. Watanabe 
et al. (2011)은 PLS를 이용하여 편백, 삼나무, 비자
나무, 측백나무 등 고목재의 수종 분류를 성공하였
다. 그리고 Pastore et al. (2011)은 NIR 분광법과 
PLS 판별분석을 통해 마호가니 유사수종으로부터 
진품 마호가니를 구분하는 연구를 실시하였으며, 
Horikawa et al. (2015)은 다변량분석을 이용하여 육
송과 해송을 구분하였다. 이와 같이 목재의 수종 분
류를 위해 분광분석과 다변량분석이 결합된 다양한 
화학계량학적 접근이 이루어지고 있다.
본 연구에서는 전통적인 수종 식별법인 현미경 관
찰법의 한계점을 보완하고 수종 식별을 위한 화학계
량학적 접근의 가능성을 확인하기 위해 근적외선
(NIR) 분광법과 주성분분석(PCA, principal compo-
nent analysis) 및 부분최소자승법 판별분석(PLS-DA, 
partial least square discriminant analysis)을 결합하여 
유사수종인 소나무와 금강송의 수종 분류를 시도하
였다. 그리고 소나무와 금강송의 수종 판별에 영향을 
미치는 인자에 대해 고찰하였다.
2. 재료 및 방법
2.1. 공시재료
NIR 분광법과 다변량분석을 이용한 수종 분류에 
관한 연구를 위하여 소나무(Pinus densiflora Sieb. et 
Zucc.)와 금강송(Pinus densiflora for. erecta Uyeki)
의 목편이 이용되었다. 두 수종 모두 경상북도 울진
군에서 채취되었다. 금강송은 울진군 소광리에서 채
취되었으며, 소나무는 울진 남부지역에 위치한 영덕
군과의 경계지역에서 채취되었다. 수종당 각 5개 시
험편이 사용되었으며, 모든 시험편은 각기 다른 개체
에서 채취되었다.
2.2. 근적외선(NIR) 분광분석
각 시험편의 심재와 변재, 횡단면과 방사단면의 
NIR 스펙트럼을 측정하였다. 각 시험편의 측정부위
(횡단면-변재, 횡단면-심재, 방사단면-변재, 방사단면
-심재)당 12회 측정하여 총 480개의 NIR 스펙트럼 
데이터를 수집하였다. NIR 스펙트럼은 FT-NIR 
(PerkinElmer Spectrum 100N)을 이용하여 분해능 16 
cm-1로 각 측정점당 32회 반복 스캔하였다. 측정된 
스펙트럼은 Savitzky-Golay 알고리즘(Savitzky and 
Golay, 1964)에 의해 2차 미분으로 전처리하였다. 2
차 미분된 스펙트럼과 전처리를 하지 않은 스펙트럼
을 이용하여 PCA와 PLS-DA를 실시하였으며, 스펙
트럼 전처리에 따른 수종 분류 결과를 비교하였다.
2.3. 다변량 분석
PCA와 PLS-DA는 소프트웨어 Unscrambler v.9.8 
(CAMO Software, Inc., Woodbridge, NJ)을 이용하여 
NIPALS (nonlinear iterative partial least square) 알
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고리즘을 기반으로 수행되었으며, NIR 스펙트럼의 
파장영역 8,000 - 4,000 cm-1 범위에서 실시되었다.
PCA는 변수와 개체의 수가 많은 거대한 데이터를 
분석하기 위한 방법으로 데이터의 축약 및 단순화, 
모델링, 이상치 탐지, 변수 선택, 분류, 예측, 혼합 해
제 등을 목적으로 한다(Wold et al., 1987). PCA를 이
용하여 거대하고 복잡한 상호 의존적인 변수들을 서
로 독립적인 새로운 변수로 만들어 데이터를 간소화
할 수 있으며, 이 과정에서 새롭게 생성된 독립적인 
변수들을 주성분(PC, principal component)이라 한다. 
PLS-DA 모델의 개발 과정은 먼저 소나무와 금
강송의 NIR 스펙트럼을 각 수종별 그룹으로 분류
하여 소나무 그룹의 스펙트럼에는 임의의 가상 변
수값을 ‘-1’로 지정하고 금강송 그룹의 스펙트럼에
는 가상 변수값 ‘1’을 종속변수로 지정하였다. 각 
수종별 NIR 스펙트럼 240개 중 160개의 스펙트럼을 
‘calibration set’으로 지정하였으며, 나머지 80개의 
스펙트럼은 ‘prediction set’으로 지정하였다. 즉 cali-
bration set과 prediction set의 분류는 2 : 1 비율로 
무작위(random) 분류되었다. 총 480개의 스펙트럼 
중 160개의 prediction set을 PLS-DA 모델에 적용하
여 소나무와 금강송의 판별을 실시하였다. 소나무와 
금강송의 판별은 가상 변수값 1과 -1의 중간값 0
을 기준으로 예측값이 0보다 작으면 소나무, 0보
다 크면 금강송으로 분류하는 방법으로 실시되었다. 
PLS-DA 모델의 calibration 성능을 평가하기 위해 결
정계수(Rc
2, coefficient of determination for calibra-
tion)와 평균제곱근오차(RMSEC, root mean square 
error of calibration)를 이용하였다. 그리고 개발된 모
델은 prediction의 결정계수(Rp
2)와 평균제곱근오차
(RMSEP)를 이용하여 평가하였다. 예측 정확도는 
prediction set의 총 샘플 개수에서 올바르게 수종 판
별된 샘플 수의 비율로 나타내었다.
3. 결과 및 고찰
3.1. 소나무와 금강송의 NIR 스펙트럼 분석
Fig. 1에 소나무와 금강송의 NIR 스펙트럼을 나타
내었다. Fig. 1 (a)는 전처리를 실시하지 않은 스펙트
럼, Fig. 1 (b)는 2차 미분으로 전처리한 스펙트럼이
다. 목재와 같은 고체의 NIR 측정은 스펙트럼의 재
현성이 좋지 않기 때문에 분석결과를 향상시키기 위
해 전처리 과정이 필요하다. Fig. 1 (b)의 2차 미분으
로 전처리된 소나무와 금강송의 NIR 스펙트럼은 거
의 동일한 패턴을 나타내어 스펙트럼 분석만으로는 
수종 분류가 불가능하였다.
Fig. 2에 소나무와 금강송의 2차 미분 스펙트럼과 
목재의 주요 성분들의 스펙트럼 영역을 나타내었으
며, 각 스펙트럼 영역에 상응하는 목재 성분들을 
Table 1에 나타내었다. Fig. 2에서 볼 수 있듯이 셀
룰로오스를 나타내는 대부분의 스펙트럼 밴드
[7,000 (peak 1 in Fig. 2; Tsuchikawa et al., 2003b); 
6,718 (peak 2; Tsuchikawa et al., 2003b); 6,450 
(peak 3; Tsuchikawa et al., 2003b); 6,287 (peak 4; 
(a) Original NIR spectra
(b) Second derivative NIR spectra
Notes) PDE, Pinus densiflora for. erecta Uyeki; PD, Pinus densi-
flora Sieb. et Zucc.; CS, cross section; RS, radial section; 
HW, heartwood; SW, sapwood.
Fig. 1. Original and second derivative NIR spectra of 
Pinus densiflora Sieb. et Zucc. and Pinus densiflora
for. erecta Uyeki.
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Tsuchikawa et al., 2003b); 5,587 (peak 7; Siesler et 
al., 2008); 5,464 (peak 8; Siesler et al., 2008); 
4,890-4,620 (peak 10; Osborne et al., 1993); 4,198 
cm-1 (peak 13; Hitoshi and Tsuchikawa, 2003)]는 동
일한 패턴을 나타내었다. 그러나 셀룰로오스의 반결
정 또는 결정영역을 나타내는 4,280 cm-1 (peak 12; 
Osborne et al., 1993) 밴드에서는 심재의 경우 소나
무와 금강송이 동일하였으나, 변재에서는 소나무의 
피크가 금강송에 비해 강하게 나타났다. 헤미셀룰로
오스[5,800 cm-1 (peak 6; Siesler et al., 2008)]와 리
그닌[5,980 cm-1 (peak 5; Siesler et al., 2008)]은 두 
수종 사이에 별 다른 차이가 없었다. 그리고 수분을 
나타내는 5,220 cm-1 (peak 9; Siesler et al., 2008) 
밴드에서는 두 수종 모두 변재의 함수율이 다소 높
게 나타났다. NIR 분광법과 다변량분석을 이용하
여 소나무와 해송의 수종 분류 연구를 실시한 
Horikawa et al. (2015)의 연구에서도 육송과 해송의 
NIR 스펙트럼이 동일한 패턴을 나타내어 스펙트럼 
분석만으로는 해당 수종의 구분이 곤란하다고 보고
한 바 있다.
Notes) PDE, Pinus densiflora for. erecta Uyeki; PD, Pinus densi-
flora Sieb. et Zucc.; CS, cross section; RS, radial section; HW,
heartwood; SW, sapwood.
Fig. 2. Second derivative NIR spectra of Pinus den-
siflora Sieb. et Zucc. and Pinus densiflora for. erecta





1 7,000 OH str. first overtone Amorphous regions in cellulose
2 6,718 OH str. first overtone Semi-crystallie regions in cellulose
3 6,450 OH str. first overtone Crystalline regions in cellulose
4 6,287 OH str. first overtone Crystalline regions in cellulose
5 5,980 CH str. first overtone Aromatic skeletal due to lignin
6 5,800 CH str. first overtone Furanose/pyranose due to hemicellulose
7 5,587 CH str. first overtone Semi- or crystalline region in cellulose
8 5,464 OH str. + 2 × CO str. Semi- or crystalline region in cellulose
9 5,219 OH str. + OH def. Water
10 4,890-4,620 OH str. + CH def. Cellulose
11 4,404 SH str. first overtone Cellulose and hemicellulose*
12 4,280 CH str. + CH def. Semi- or crystalline region in cellulose
13 4,198 CH def. second overtone Holocellulose
Notes) str., stretching; def., deformation; *, cited from Schwanninger et al., (2011).





3.2.1. PCA를 이용한 소나무와 금강송의 수종 
분류
소나무와 금강송의 수종 분류를 위해 각 수종별 
모든 스펙트럼 데이터를 이용하여 PCA를 실시하였
다(Fig. 3). Fig. 3의 PCA 스코어 플롯에서 볼 수 있
듯이 소나무와 금강송은 구분되지 않았으며, 심⋅변
재간 구분도 불가능하였다. NIR 분광법은 관능기에 
민감하게 반응하기 때문에 수목의 화학적, 구조적 특
성에 크게 영향을 받는다. 따라서 근본적으로 주요 
성분들이 화학적으로 다르지 않은 소나무와 금강송
의 수종 분류는 쉽지 않다. 그러나 각 수종별로 분류
되는 것은 아니지만 Fig. 3 (a)의 전처리하지 않은 스
펙트럼의 스코어 플롯에서 PC1의 값 0을 기준으로 
두 개의 그룹으로 구분되는 것을 볼 수 있다. 이것은 
시험편의 스펙트럼 측정 단면에 따라 구분된 것으로 
PC1의 값 0을 기준으로 좌측은 방사단면, 우측은 횡
단면의 측정값이다. Fig. 3 (b)의 2차 미분으로 전처
리된 스펙트럼의 경우에는 전처리하지 않은 스펙트
럼을 이용한 스코어 플롯만큼 명확하지는 않지만 대
략적으로 PC1의 값 0을 기준으로 좌측은 횡단면, 우
측은 방사단면으로 구분되는 것을 확인할 수 있었다. 
Fig. 3의 스코어 플롯에서 각 주성분과 함께 표기되
어 있는 백분율 값은 설명할 수 있는 분산(explained 
variance)을 나타낸다. 이 값은 PCA 모델의 총 분산 
중에서 해당 주성분이 설명하는 분산의 양을 의미
한다.
그리고 전처리하지 않은 스펙트럼과 2차 미분 스
펙트럼 모두에서 횡단면의 스코어 플롯이 방사단면
보다 높은 분산을 나타내었다. 이처럼 시험편의 측정 
단면에 따라 구분이 되는 것은 목재의 횡단면과 방
사단면의 구조적인 차이에 기인한다고 판단된다. 
NIR 분광법은 시료에 조사된 근적외선의 반사를 통
해 시료의 화학적 정보를 나타내게 되는데, 횡단면의 
경우 조사된 근적외선이 세포내강 깊숙이 침투된 후 
반사되어 방사단면과는 다소 상이한 스펙트럼 특성
을 나타낸 것으로 추정된다. 이러한 횡단면의 구조적 
특성상 스펙트럼의 재현성은 낮아질 것이며, 그 결과 
횡단면의 스코어 플롯이 방사단면보다 높은 분산을 
나타내는 것이라 판단된다.
3.2.2. 심재와 변재의 구분에 의한 수종 분류
Fig. 4에 소나무와 금강송의 각 단면별 심재와 변
재에서 전처리하지 않은 스펙트럼과 2차 미분으로 
전처리된 스펙트럼의 PCA 결과를 나타내었다. 각 
단면에서 심재와 변재의 PCA를 살펴보면, 전처리하
지 않은 스펙트럼의 경우 각 단면의 심재와 변재 모
두에서 소나무와 금강송의 플롯이 혼재되어 수종 분
류가 불가능하였다. 
(a) Score plot using the original spectra
(b) Score plot using the second derivative spectra
Notes) PDE, Pinus densiflora for. erecta Uyeki; PD, Pinus densi-
flora Sieb. et Zucc.; CS, cross section; RS, radial section; 
HW, heartwood; SW, sapwood; *, explained variance.
Fig. 3. PCA score plot of Pinus densiflora Sieb. et 
Zucc. and Pinus densiflora for. erecta Uyeki on the 
PC1 and PC2.
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Cross section - Heartwood
Cross section - Sapwood
Radial section - Heartwood
Radial section - Sapwood
(a) Original spectra (b) Pre-treatment spectra
Notes) PDE, Pinus densiflora for. erecta Uyeki; PD, Pinus densiflora Sieb. et Zucc.; CS, cross section; RS, radial section; HW, heartwood;
SW, sapwood; *, explained variance.
Fig. 4. PCA score plot of Pinus densiflora Sieb. et Zucc. and Pinus densiflora for. erectra Uyeki by measuring
position of NIR spectra.
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그러나 2차 미분으로 전처리된 스펙트럼을 이용한 
경우 횡단면-심재에서는 플롯이 혼재되어 분류가 되
지 않았지만 횡단면-변재, 방사단면-심재, 방사단면-
변재에서는 수종별 스코어 플롯의 군집된 형태를 확
인할 수 있었다. 횡단면-변재의 경우 PC1의 값 0을 
기준으로 좌측에는 소나무, 우측에는 금강송의 플롯
이 분포되어 수종별 분류가 가능하였다. 방사단면-심
재의 경우 일부 플롯이 다소 혼재되어 있지만 대략
적으로 PC2의 0을 기준으로 위쪽에는 금강송, 아래
쪽에는 소나무가 분포하였다. 가장 뛰어난 수종 분류 
결과를 나타낸 것은 방사단면-변재였다. Fig. 4 (b)의 
방사단면-변재의 PCA 결과에서 볼 수 있듯이 PC2의 
값 0을 기준으로 위쪽에는 소나무, 아래쪽에는 금강
송이 위치하여 거의 완벽하게 수종별로 군집이 형성
되는 것을 확인할 수 있었다.
가장 뛰어난 수종 분류 결과를 나타낸 방사단면-
변재에서 어떤 요인에 의해 수종이 분류되었는지를 
확인하기 위해 PC의 적재(loading)값과 2차 미분 스
펙트럼을 비교하였다(Fig. 5). 적재값은 PCA를 통해 
생성된 새로운 변수 PC에 대해서 기존의 변수(스펙
트럼)가 얼마나 기여하는지를 나타낸다. 2차 미분으





1 5,800 CH str. first overtone Furanose/pyranose due to hemicellulose
2 5,220 OH str. + OH def. Water
3 4,404 SH str. first overtone Cellulose and hemicellulose
4 4,280 CH def. second overtone Semi- or crystalline region in cellulose
Notes) str., stretching; def., deformation
Table 2. Assignment of representative NIR absorption bands in Fig. 5
Fig. 5. Comparison between the spectrum obtained from PC1 and PC2 in PCA and the second derivative spec-
tra obtained from Pinus densiflora Sieb. et Zucc. and Pinus densiflora for. erectra Uyeki.
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좌우로 각각 소나무와 금강송이 분류되었기 때문에 
PC1의 적재값과 2차 미분 스펙트럼을 비교하였다. 
그리고 가장 명확한 분류 결과를 나타낸 방사단면-
변재의 경우 PC2의 값을 따라 위, 아래로 각각 수종
이 분류되어 PC2의 적재값을 비교하였다. 
PC1에서 높은 적재값을 나타낸 부분은 5,220 cm-1 
(peak 2 in Fig. 5)와 4,404 cm-1 (peak 3) 영역이었
다. 가장 높은 적재값을 나타낸 영역은 4,404 cm-1로
써 이 영역은 셀룰로오스와 헤미셀룰로오스로 할당
되어 있다(Schwanninger et al., 2011). 그리고 높은 
적재값을 나타낸 또 다른 영역인 5,220 cm-1는 수분
을 나타내는 영역이다. 그러나 2차 미분 스펙트럼에
서 소나무와 금강송의 수분 피크는 뚜렷한 차이를 
나타내지 않았다.
PC2에서 목재의 주요 구성성분을 나타내는 스펙
트럼 영역 중 높은 적재값을 나타낸 부분은 5,800 
cm-1 (peak 1)와 4,280 cm-1 (peak 4) 영역이었다. 
NIR 스펙트럼에서 5,800 cm-1은 헤미셀룰로오스 성
분을 나타낸다(Siesler et al., 2008). 그러나 이 영역
에서 소나무와 금강송의 2차 미분된 NIR 스펙트럼
은 뚜렷한 차이 없이 거의 동일한 패턴을 나타내었
다. 그리고 4,280 cm-1 영역은 PC2에서 가장 높은 적
재값을 나타내었는데, 이 영역은 목재 성분 중 셀룰
로오스의 반결정 또는 결정영역으로 할당되어 있다
(Osborne et al., 1993). Fig. 2 (peak 11)의 2차 미분 
스펙트럼에서 볼 수 있듯이, 4,280 cm-1 영역에서는 
심재의 경우 소나무와 금강송의 차이가 없었으나 변
재에서는 소나무의 피크가 금강송보다 강하게 나타
났다. 따라서 소나무와 금강송의 변재부에 존재하는 
셀룰로오스 반결정 또는 결정영역이 두 수종을 분류
하는데 어느 정도 영향을 미친다는 것을 확인할 수 
있었다. 이 영역을 제외한 다른 주요 성분들의 스펙
트럼 영역에서는 뚜렷한 적재값을 나타내지 않았으
며, NIR 스펙트럼의 차이도 없었다.
3.3. 부분최소자승법 판별분석(PLS-DA)
3.3.1. PLS-DA를 이용한 수종 분류
PLS-DA 모델을 이용한 소나무와 금강송의 수종 
분류 결과를 Table 3과 Fig. 6에 나타내었다. 
PLS-DA 모델에서 소나무와 금강송의 수종 분류를 
위한 최적의 factor를 결정하기 위해 잔차 분산
(residual variance)을 검토하였다. 잔차 분산은 설명
할 수 있는 분산(explained variance)과 대조되는 개
념으로서 factor의 수가 증가할수록 설명할 수 있는 
분산의 값은 증가하나 잔차 분산의 값은 감소한다. 
전처리하지 않은 스펙트럼과 2차 미분된 스펙트럼 
각각의 calibration set에서 잔차 분산 값의 감소폭이 
크게 줄어드는 지점, 즉 잔차 분산의 감소가 안정화
되는 요인(factor component)의 수를 최적의 factor로 
선정하였다. Factor의 수가 높아질수록 수종 분류 모
델의 신뢰도를 나타내는 R2 값은 높아지고 RMSE 
값은 낮아지지만, factor가 지나치게 높을 경우 예측 
모델이 불필요한 정보까지 학습하게 되어 과적합
(overfitting)을 초래할 수 있다. 따라서 수종 분류를 
위한 적합한 factor를 선정하는 것이 중요하다. 이러
한 과정을 통해 전처리하지 않은 스펙트럼의 경우 
factor 11, 2차 미분된 스펙트럼은 factor 7을 최적의 
요인으로 결정하였다. NIR 스펙트럼의 2차 미분을 
통해 factor의 수는 상대적으로 감소하였다. Factor는 
PLS-DA 모델 개발 과정에서 새롭게 생성된 독립 변
수로서 PCA의 주성분과 의미가 유사하지만, factor
의 계산 과정에서는 종속변수로서 각 수종의 가상 
변수값(-1, +1)을 함께 고려한다는 점에서 주성분과
는 다소 다른 개념이라 할 수 있다.
Table 3에서 볼 수 있듯이 2차 미분 스펙트럼을 
이용한 수종 분류 결과 factor 7에서 소나무와 금강
송의 분류 정확도는 100%로 나타났다. 그러나 전처
리하지 않은 스펙트럼을 이용한 경우에서는 일부 금
강송 샘플의 분류값이 0 이하의 값을 나타내어 소나
무로 판별되는 오류를 나타내었다. Calibration 모델
에서 전처리하지 않은 스펙트럼을 이용하였을 경우
(factor 11) 결정계수(Rc
2) 값은 0.83, 평균제곱근오차
(RMSEC) 값은 0.41로 나타났으며, 2차 미분 스펙트
럼을 이용한 경우(factor 7)에는 Rc
2 값이 0.84, 
RMSEC 값은 0.39로 나타나 스펙트럼 전처리 유무
에 관계없이 선택된 모델은 유사한 신뢰도를 나타내




2 값은 0.80, RMSEP 값은 0.45로 나타
났으며, 2차 미분 스펙트럼의 Rp
2 값은 0.86, RMSEP 
값은 0.38로 나타났다. Prediction 모델에서는 2차 미
분으로 전처리된 스펙트럼을 이용한 모델이 전처리
하지 않은 스펙트럼을 이용한 모델보다 신뢰도가 다
소 높게 나타났다.
Fig. 6에는 전처리하지 않은 스펙트럼과 2차 미분 
스펙트럼을 이용한 소나무와 금강송의 수종 분류 결
과를 히스토그램으로 나타내었다. Fig. 6 (a)의 전처
리하지 않은 스펙트럼의 히스토그램에서는 금강송의 
일부가 소나무의 영역에 분포하는 것을 확인할 수 
있으며, Fig. 6 (b)의 2차 미분 스펙트럼의 히스토그
램에서는 분류값(class value) 0을 기준으로 음의 값 
영역에는 소나무, 그리고 양의 값 영역에는 금강송이 
위치하여 모든 샘플이 정확히 분류된다는 것을 확인
할 수 있었다.
이상의 결과를 통해 수종 분류를 위한 PLS-DA 모
델의 개발에 있어 2차 미분을 통한 스펙트럼의 전처
리는 분류 정확도를 향상시킨다는 것을 확인할 수 
있었다. 그리고 본 연구에서 개발된 PLS-DA 수종 
분류 모델을 통해 소나무와 금강송을 정확히 판별할 
수 있었다.
3.3.2. PLS-DA 모델의 수종 분류 영향 인자
PLS-DA 모델을 통해 소나무와 금강송의 수종을 
명확히 구분할 수 있었다. 특히 2차 미분 스펙트럼을 
이용했을 경우 100%의 정확도로 수종 분류가 가능
하였다. 이와 같이 소나무와 금강송의 수종 분류를 
가능하게 한 영향 인자를 찾기 위해 2차 미분 스펙
트럼을 이용한 분류 모델의 factor 7에 대한 회귀계
수와 2차 미분 NIR 스펙트럼을 비교하였다. 회귀계
수는 PLS-DA 모델에서 예측 변수에 주어지는 비중
치를 의미한다. 회귀계수의 크기는 선택된 모델의 예
측에 있어 얼마만큼의 영향을 미치는지에 대한 정도
를 나타낸다.
Fig. 7 (a)의 회귀계수 스펙트럼에서 높은 값을 나
타내는 영역들은 4,404 cm-1, 4,280 cm-1, 4,198 cm-1 
밴드이다. 소나무와 금강송의 분류에 큰 영향을 미치
는 스펙트럼 영역은 주로 4,500 - 4,100 cm-1 사이의 
영역이었다. 이 영역들 이외에 Table 1에서 언급되었
던 목재 주요 성분들의 스펙트럼 영역에서는 회귀계









Original spectra 11 0.83 0.41 0.80 0.45 97.5
Second derivative spectra 7 0.84 0.39 0.86 0.38 100.0
Table 3. Statistical summary of PLS-DA models
(a) Original spectra
(b) second derivative spectra
Notes) PDE, Pinus densiflora for. erecta Uyeki; PD, Pinus densi-
flora Sieb. et Zucc.
Fig. 6. Histogram of class value computed by 
PLS-DA on the basis of the original (a) and second
derivative spectra (b).
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주요 성분들은 동일하기 때문에 셀룰로오스, 헤미셀
룰로오스, 리그닌과 같은 주요 성분들에 의한 수종 
분류는 곤란하며, 그 결과 PLS-DA 모델에서도 주요 
성분들의 회귀계수는 낮은 값을 나타내었다고 판단
된다. 수분을 나타내는 5,220 cm-1 밴드의 회귀계수
가 높지 않은 것으로 보아 소나무와 금강송의 분류
에 있어 함수율은 큰 영향을 미치지 않는 것으로 판
단된다. 수종 분류에 있어 함수율 차이가 미치는 영
향이 크지 않다는 것은 Tsuchikawa et al. (2003a)의 
연구에서도 확인할 수 있다. 이들은 다양한 함수율 
범위의 샘플을 이용한 수종 분류 연구를 실시하여 





1 4,404 SH str. first overtone Cellulose and hemicellulose
2 4,280 CH def. second overtone Semi- or crystalline region in cellulose
3 4,198 CH def. second overtone Holocellolose
Notes) str., stretching; def., deformation
Table 4. Assignment of representative NIR absorption bands in Fig. 7
Notes) PDE, Pinus densiflora for. erecta Uyeki; PD, Pinus densiflora Sieb. et Zucc.
Fig. 7. Comparison between the spectrum of regression coefficients obtained from factor 7 in PLS-DA (a) and





가장 높은 회귀계수를 나타낸 스펙트럼 영역인 
4,280 cm-1 (peak 2 in Fig. 7b)와 4,198 cm-1 (peak 3) 
밴드는 각각 셀룰로오스의 반결정 또는 결정영역
(Osborne et al., 1993)과 홀로셀룰로오스(Hitoshi and 
Tsuchikawa, 2003)를 나타낸다. Fig. 7 (b)의 2차 미
분 스펙트럼에서 4,280 cm-1 밴드는 소나무의 피크가 
금강송 보다 다소 크게 나타났으며, 4,198 cm-1 밴드
는 두 수종간의 차이가 거의 없었다. 이 중에서 셀룰
로오스의 반결정 또는 결정영역을 나타내는 4,280 
cm-1 밴드는 PCA를 이용한 수종 분류에서도 소나무
와 금강송을 구분하는데 영향을 미친 영역이었다. 그
리고 비교적 높은 회귀계수를 나타낸 4,404 cm-1 
(peak 1) 영역은 셀룰로오스와 헤미셀룰로오스를 나
타낸다고 알려져 있다(Schwanninger et al., 2011).
이상의 결과로부터 PLS-DA 모델을 이용하여 소
나무와 금강송을 구분할 수 있다는 것을 확인하였다. 
그러나 본 연구에 사용된 소나무와 금강송의 샘플은 
벌채된지 오래되지 않은 시험편이기 때문에 문화재
에 사용된 부재와 같이 노화된 목재의 수종 분류에 
그대로 적용하기에는 무리가 있다. 따라서 추후 연구
에서는 고목재(archeological wood)의 수종 분류 및 
최적의 측정 조건 결정에 관한 연구 수행이 진행되
어야 할 것이다. 그리고 소나무와 금강송의 분류에 
큰 영향을 미치는 4,500 - 4,100 cm-1 영역에 대한 추
가적인 연구가 필요하다.
4. 결  론
소나무와 금강송의 수종 분류를 위해 NIR 스펙트
럼과 PCA 및 PLS-DA를 이용하여 수종 분류 모델을 
설계하였다. 측정된 모든 NIR 스펙트럼을 이용하여 
PCA를 실시한 결과 소나무와 금강송의 수종 분류는 
불가능하였다. 그러나 2차 미분된 스펙트럼을 이용
하여 시험편의 단면과 심⋅변재 구분에 따른 수종 
분류에서는 변재부에서 수종 분류가 가능하였으며, 
특히 방사단면의 변재에서는 명확하게 수종이 분류
되었다. 그리고 개발된 PLS-DA 예측 모델을 이용하
여 소나무와 금강송의 명확한 수종 분류가 가능하였
으며, 2차 미분을 통한 스펙트럼의 전처리는 수종 판
별 정확도를 향상시켰다. 2차 미분 스펙트럼을 이용
한 예측 모델은 100%의 분류 정확도를 나타내었으
며, 예측 모델의 Rp
2 값은 0.86, RMSEP는 0.38로 나
타났다. 전처리하지 않은 스펙트럼과 2차 미분 스펙
트럼을 이용한 예측 모델의 신뢰도는 유사하였다. 본 
연구에서 제안된 PLS-DA 모델은 소나무와 금강송 
등 유사수종의 분류에 적합하였다. 그러나 수종 분류
에 영향을 미치는 주요 성분들에 대한 추가적인 연
구가 필요하다.
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